大規模系における励起状態MDプログラムの開発 by 千葉 真人 & ちば まひと
平成17年3月 月
21世 紀COEプ ログ ラム
氏名 千葉 真人
拠点 ：大学院 工学系研究科
応用化学専攻、化学システム工学専攻、
化学生命工学専攻、マテ リアル工学専攻
“化 学 を基 盤 とす る ヒュー マ ン マ テ リアル 創 成 ”
平 成16年 度 リサ ー チ ・ア シ ス タ ン ト報 告 書
ふ り が な
氏 名
ち ば まひ と
千葉真人
生 年 月 日
所 属機 関名 東京大学大学院工学系研 究科 応用化学専攻
所 在 地 東 京都 文京区本郷7-3-1
申請時点での
学 年 博 士課 程 二年
研 究 題 目 大 規 模 系 における励起 状 態MDプ ログラム
の開発
指導教官 の所属 ・氏名 大学院工学系研究科 応用化学専攻
平尾公彦
氏 名 千葉真人
Ⅰ研究の成果(1000字 程度)
(図表 も含めて分か りやす く記入のこと)
時間依存密度汎関数理論(TDDFT)における分子の電子励起エネルギーの原子核座標微
分計算プ ログラムを作成 し、分子の電子励起状態における構造最適化 ・分子動力学計算
プ ログ ラムを作成 した。 この計算結 果 につ いて は、昨年5月 の1st Asian Pacific
Conference on The retical and Computational Chemis ry においてポスター形式で発表
を行 った。
従来のTDDFT計 算 において十分取 り込まれていなかった電子の長距離交換相互作用
を理論的に取 り込んだTDDFT(LC-TDDFT)について、電子励起エネルギー勾配 を定
式化 し、LC-TDDFT理論における分子の励 起状態の構造最適化 ・分子動力学計算プログ
ラムを開発 した。現在は、 レチナール分子の励起状態をこのプ ログラムで計算中である。
こちらは現在論文執筆中であ り、5月の第9回 理論化学討論会 において口頭発表形式で発
表する予定である。
特定の励起状態について、その励起状態の主要 な遷移 にエネルギー寄与す る小 さな電
子配置空間内で効率的に電子励起状態 を計算す るTDDFT理 論(State-Specific TDDFT)
を開発 し、その計算プ ログラムを作成 した。窒素分子(6-31+G(d)基底 、ベ ンゼ ン分子
(6-31G(d)基底)の それぞれ下か ら20個の励起状態について、State-Specific TDDFT
を用いて計算 を行 った。その結果、計算 に必要な電子配置の数は、窒素分子 について217
次元か ら平均で17次元へ、ベ ンゼン分子については1701次元か ら平均で52次元に減少
した。また本方法の厳密に解いたTDDFT計算の結果か らの20の励起状態 についての平
均の励起エネル ギーの絶対誤差は、窒素分子については0.00237eV、ベ ンゼ ン分子につ
いては0.00782eVであった。また水 クラスタ(H2O)n(n=1,5,10,20,30)について、6-31G(d)
基底 関数を用 いて各分子につ いてS1励起エネル ギーの計算を行った。その結果、励起エ
ネル ギーのTDDFTの厳密 解か らの誤差を0.01eV程度 に保 ちなが らも、計算 コス トは通
常のTDDFT計算アル ゴ
リズムと比較 して大幅に
下が っていることを確認
した(Table 1)。この研 究
成果については、2月 の
NAREGIナノサ イエ ン
ス実証研究第3回 公 開シ
ンポジ ウムにおいてポス
ター形式で発表 を している。 なお、 こちらについて も現在論文執筆 中である。
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